






































































電荷共鳴吸収帯(Charge Resonance Band, CR) 
     と呼ぶ。CRは近赤外領域に出現。 
•  CRの存在は電荷の非局在を示唆。 ダイマー内の２分子は等価。 
Ψ+ = (0.5)1/2•φ(A1+)•φ(A2)  +  	
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•    正電荷分布とその挙動 
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B = C6H6 













































































B = C6H6 
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B2T1+ CR 1.03eV 
|1>=φ(B1+)•φ(B2)•φ(T)	

|2>=φ(B1)•φ(B2+)•φ(T) 
|3>=φ(B1)•φ(B2)•φ(T+) 
H22=9.2438eV 
H11=9.2438eV 
H33=8.8276eV 
H12=0.675eV 
H23=0.69eV 
H13=0.69eV 
基底関数を とし、 
行列成分を とすると、 
